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在材料辐照损伤过程中, 间隙型位错环的形成及动力学行为严重影响材料在辐照条件下的服役行为. 在

常用的以体心立方铁为基的合金材料中, 1/2  和   是两种主要的位错环, 其对辐照损伤的影响一直

都是核材料领域研究的热点之一. 在之前的研究中, 人们对{111}面与单个 1/2  位错环的相互作用进行

了深入研究, 发现表面对位错环性质确实有重要的影响. 采用分子动力学方法, 在原子尺度详细研究了另一

个重要的表面铁{100}面对   间隙型位错环动力学过程的影响. 模拟发现位错环伯格斯矢量与表面法线

方向的关系、距表面的深度、位错环之间的相互作用以及温度等, 都对位错环与表面的相互作用产生重要影

响, 其中, 表面作用下的伯格斯矢量的演化以及   位错环在此过程中的一维运动首次被发现. 基于这些模

拟结果, 就   位错环对表面辐照损伤结构的影响进行详细地研究, 给出   位错环对表面凹凸结构的贡

献, 这些结果为理解辐照过程中材料表面的演化提供一种可能的解释.

关键词：辐照损伤, 位错环, 分子动力学模拟, 表面效应

PACS：61.80.–x, 61.72.Nn, 02.70.Ns, 68.35.–p 　DOI: 10.7498/aps.69.20191379

 

1   引　言

载能粒子与物质相互作用中, 当粒子传递给材

料中的原子能量超过其离位阈能时, 原子会离开其

原来的晶格点阵位置, 形成间隙子同时留下空位缺

陷, 在实际辐照环境中, 大量的载能粒子与物质相

互作用会形成过饱和的间隙子和空位, 它们或者发

生湮灭, 或者被其他缺陷捕获, 或者同类型缺陷之

间相互作用, 形成团簇等缺陷. 间隙子团簇主要形

成间隙型位错环, 其伯格斯矢量不在惯习面内, 因

此, 其性质与常见的剪切位错环不同; 而空位的团

簇, 可以形成空洞、空位型位错环和堆垛层错等.

除此之外, 辐照还会诱发沉积相等缺陷, 造成辐照

损伤, 严重影响材料的服役性能, 其中位错环是辐

照损伤的主要缺陷之一. 目前核裂变、核聚变以及

加速器驱动核废料嬗变系统均以体心立方 (BCC)

铁 (Fe)基合金作为结构材料, 因此, 研究 Fe中的

辐照损伤缺陷对于核能用结构材料的选择具有重

要意义.
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Fe中常见的间隙型位错环按照其伯格斯矢量

的不同, 主要有两种 1/2  和   
[1,2], 理论上,

Fe中 1/2  位错环在低温时稳定 , 高温时以

 位错环为主 [3]. 在经过辐照后的 Fe薄膜中,

温度高于 400 ℃ 时, 以   位错环为主 [4−6]. 然

而, 室温下 Fe样品透射电镜观察结果显示, 存在

1/2  和  混合态 [2,7], 温度升高到 300 ℃ 时,

位错环将自发地从 1/2  转变为  伯格斯矢
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量 [8]. 对于位错环的研究, 万发荣研究组 [9−12] 做了

细致深入的工作, 他们用透射电子显微镜表征了不

同位错环的微观结构并阐述了对应的演化过程, 并

详细研究不同温度、合金元素及氢氦存在时对位错

环结构及性质的影响. 除了位错环本身结构和性质

外, 在 BCC金属中, 位错环与外部应力场的相互

作用 [13] 一直是研究热点, 如位错环在拉压应力场

下的演化过程 [14], 应力场下的有氦泡挤出位错环

形成过程 [15], 界面应力场对位错环形成的影响 [16]

以及由双氦泡形成的应力场对位错环演化的影响 [17]

等, 这些均表明位错环的形成和演化受到应力场的

影响. 除了上述可能的应力场之外, 当表面存在时,

由于表面效应/应力的影响, 棱柱位错环容易被

自由表面所吸收 [18]. Terentyev等 [19] 的研究表明:

 位错环的迁移能高于 1/2  环, 所以  

位错环更稳定 . 分子动力学模拟同样表明 ,  1/2

 的棱柱状位错环的迁移势垒低于 0.1 eV, 具

有较强的扩散性, 可以沿着伯格斯矢量方向快速的

做一维扩散运动 [20,21]. 这些研究表明 1/2  较

 位错环更容易与自由表面发生相互作用 .

Fikar等 [22−24] 对 1/2  与自由表面的相互作用

已经做了较为系统的研究, 并对   和 1/2 

位错环能量与深度的关系也做了研究, 但目前尚无

研究自由表面是如何影响 Fe中   位错环移动

的, 考虑到  位错环与 1/2  位错环的不同,

同样需要开展相应的研究揭示此种位错环与表面

的相互作用及对辐照损伤性能的影响, 因此, 本文

利用分子动力学方法, 研究单晶 Fe中的  位错

环与自由表面在原子尺度上的相互作用过程. 

2   计算方法
 

2.1    计算模型
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根据本文的研究目的, 计算模型主要包含表面

及表面下间隙型位错环. 位错环为间隙型位错环,

伯格斯矢量为   , 惯习面为{100}, 初始状态设

定为伯格斯矢量垂直于惯习面 , 位错环半径为

1 nm. 根据伯格斯矢量的方向以及表面对位错环

影响的大小, 选择{100}表面为主要与  位错环

相互作用并能揭示表面效应的微观缺陷结构; 在模

型的构建中, BCC Fe基体大小定义为 20 nm ×

17.1 nm × 17.1 nm, 厚度为 20 nm, 为更清晰地反

映表面与位错环的相互作用, 上下两个表面设定为

真空自由表面. 因此, 根据位错环伯格斯矢量与表

面法线的关系, 建立的计算模型主要包括伯格斯矢

量与表面法线平行 (图 1(a))和垂直 (图 1(b))两种

情况; 根据是否有不少于两个具有相互作用的位错

环以影响位错环与表面的相互作用, 计算模型分为

单个位错环与表面的相互作用和两个不同伯格斯

矢量取向的位错环与表面相互作用的微观结构

(图 1(c)). 除了考虑伯格斯矢量方向和位错环数目

的影响, 也对不同深度的位错环与表面相互作用过

程进行了模拟, 具体的深度距离 (d )定义如下: 对

于伯格斯矢量与表面法线平行的结构, 位错环与表

面的距离 d 定义为位错环所在的平面与表面的距

离; 对于伯格斯矢量与表面法线垂直的结构, 距离
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图 1      间隙型位错环与表面相互作用计算模型示意图　(a)和 (b)单个位错环与表面的相互作用模型, 其中位错环伯格斯

矢量分别平行 (a)和垂直 (b)于表面法线方向; (c)两个不同的具有相互作用的伯格斯矢量的   位错环与表面相互作用的微观

模型; 图中位错环和表面原子的颜色根据其势能 Epot 大小确定, 如图中的能量颜色棒表示, 在表面之外为真空层, 以模拟表面与

位错环的相互作用过程

⟨100⟩ ⟨100⟩

⟨100⟩

Fig. 1. Schematic of interaction between    loop(s) with {100} surface: (a) and (b) Interaction between a single    loop with

surface with Burgers vector parallel (a) or perpendicular (b) to the normal line of surface; (c) interaction between two interacting

  loops and {100} surface. The atoms in loops and surface are colored by their potential energies Epot as marked by the color

bar in the Fig. 1. 
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参数 d 定义为位错环靠近表面最近的结构单元到

表面的距离. 因此, 这两种距离的定义本质上都是

定义为位错环与表面开始相互作用的深度, 考虑到

原子尺度的模拟, d 主要取值为 2 nm和 4 nm. 这

些模型的建立, 可以让本文研究接近实际情况的表

面相互作用过程. 

2.2    原子尺度模拟方法

本文原子尺度计算主要应用分子动力学方法

完成, 其核心算法在于求解基于牛顿运动定律的粒

子运动方程: 

mi
dvi
dt

= miai(t) = Fi(t) = −∇iU, (1)
 

νi (t) =
dri
dt

, (2)

Fi (t) mi

ai (t)

vi ri

其中,   为粒子 i 所受的力;   为粒子 i 的质量;

 为粒子 i 的加速度; U 为势能函数, 其梯度负

值为粒子所受的力;    为粒子 i 的速度;    为粒子

i 的位置矢量.

在计算过程中, 对建立的模型采用三维周期性

边界条件, 首先对建立的包含表面及位错环的计算

胞进行分子静力学弛豫, 使系统达到局部能量最小

态, 也就是表面及位错环在 0 K条件下达到位置

平衡, 这些计算都是通过分子静力学方法完成, 在

此基础上, 以分子静力学得到的结构进行分子动力

学模拟. 根据研究目的, 在分子动力学模拟过程中,

时间步长设定为 1 fs (即 10–15 s), 模拟温度为 300,

450, 600, 750, 950, 1200 K, 系综为保持粒子数、

体积和温度为常数的 NVT系综. 需要注意的是,

这些模拟针对的是形成后的缺陷与表面的相互作

用, 对应的是辐照后缺陷在给定温度下的动力学过

程, 因此, 设定的温度为辐照后的退火温度. 根据

实际动力学过程, 如果在给定的温度下, 位错环与

表面相互作用后被表面吸收, 则无需再进行后续更

高温度的模拟; 对于每一个温度点, 模拟的总时间

为 5 ns (5 × 10–9 s), 在弛豫过程中 , 采用 Ovito

的 DXA方法 [25] 对系统中的位错信息进行分析表

征, 并对表面形貌做相应的表征. 在模拟过程中,

采用 Ackland-2004 Fe势函数 [26] 描述原子之间的

相互作用. 

3   计算模拟结果与讨论
 

3.1    单个位错环与表面的相互作用
 

3.1.1    伯格斯矢量方向的影响

⟨100⟩

⟨100⟩

对于相同深度的位错环 , 例如 d = 2 nm系

统、模拟温度为 300 K的条件下, 当  位错环伯

格斯矢量平行于表面法线方向时, 随着模拟时间的

增加, 在原子热涨落过程中,   位错环的惯习面

由平行于系统表面开始逐渐发生变化, 当时间达

到 10 ps后 (图 2(a)), 位错环惯习面开始偏转, 同
 

[010]

[100]

Epot/eV

-4.04

-3.29

(a) (b) (c) (d)

(e) (f) (g) (h)

⟨100⟩图  2      位错环伯格斯矢量平行于表面法线方向 , 300 K时位错环的演化过程　(a)−(c)位错环向表面运动过程示意图 ;

(d)−(g)位错环与表面发生反应过程; (h)位错环最终被表面吸收后的状态

⟨100⟩Fig. 2. Evolution of a     dislocation loop at 300 K with its Burgers vector along the normal direction of surface of {100}. The

motion  processes  of  loop  are  shown in  panel  (a)  to  (c)  before  its  interaction  with  surface,  which  are  shown in  panel  (d)  to  (g).

Panel (h) is the final state after the absorption of loop by surface. 
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时向表面方向缓慢移动; 当模拟时间达 26 ps时

(图 2(b)), 位错环偏转更加显著, 经过对惯习面原

子结构分析, 可以发现惯习面已经发生变化, 由

(100)开始向 (110)转变; 经过位错环惯习面的旋

转, 位错环质心沿着伯格斯矢量方向运动, 也就是

 位错环继续向表面偏移, 在此状态下, 位错环

与表面的相互作用导致系统表面形貌开始发生微

小变化; 经过 223.8 ps后 (图 2(c)), 位错环一端到

达表面; 在与表面直接发生反应后 (图 2(d)), 位错

环部分单元伯格斯矢量由   逐渐分解为 3个

1/2  位错段, 因此, 表面与  位错环的相互

作用, 导致在靠近表面的局部区域发生严重的塑性

形变, 形成位错环部分分解; 随着表面与  位错

环的相互作用的加深, 更多的   位错环单元在

表面作用下发生位错分解 (图 2(e)), 形成   和

1/2  位错线共存的位错网络, 彼此相互作用;

随着模拟时间的增加 (图 2(f)—(h)),    片段逐

渐减少, 1/2  片段占比越来越多, 最后全部转

变为 1/2  位错线逸出表面, 导致逸出处的表面

形貌发生显著形变, 凹凸不平.

⟨100⟩当  位错环伯格斯矢量垂直于表面法线方

向时, 模拟温度和深度同样设定为 300 K和 2 nm,

经过充分弛豫发现当模拟时间达 224 ps时 (图 3(a)),

⟨100⟩

⟨100⟩
⟨100⟩

⟨100⟩

位错环的状态几乎没有发生变化; 再经过 653.6 ps

长时间的弛豫 (图 3(b)),    位错环仅发生微小

形变和位移, 并未向表面移动. 相比于位错环伯格

斯矢量平行于表面法线的情况 , 在相同条件下 ,

{100}表面对垂直于表面的   位错环影响比较

微弱, 因此, 伯格斯矢量垂直于表面的  位错环

在给定条件下与其在材料内部 (远离表面)的动力

学行为相同. 当系统模拟温度升高时,   位错环

在更高的热涨落和表面效应影响下, 也会发生各种

动力学行为演化, 最终被表面吸收, 具体细节在

3.2节中详细展开.

⟨100⟩

经过分析对比这些结果可以发现, 在其他条件

相同的情况下, 位错环伯格斯矢量的方向平行或垂

直于表面, 对位错环动力学性质及表面结构具有重

要的影响. 对于系统表面, 前人研究早已表明表面

的形成会产生相应的应力场 [27], 同时, 本文的间隙

型位错环伯格斯矢量方向平行于表面法线, 相比于

垂直于表面法线方向, 同样存在着较强的应力场分

布, 因此, 相对于在材料内部, 由于表面应力的存

在,    位错环在靠近表面和内部两个方向上受

到的应力场分布具有非对称性, 这决定了当位错环

伯格斯矢量平行于表面法线方向时, 位错环与表面

发生的强相互作用导致了如上所述的结果.
 

[010]

[100]

pot/eV

-4.04

-3.29

(a) (b) (c) (d)

(e) (f) (g) (h)

300 K 300 K 585 K 740 K

970 K 1220 K 1220 K 1220 K

⟨100⟩图  3      位错环伯格斯矢量垂直于表面法线方向时不同温度下位错环的演化过程　(a)温度为 300 K, 模拟时间为 224 ps;

(b)温度为 300 K、模拟时间 653.6 ps; (c)温度为 585 K, 模拟时间为 1731.4 ps; (d)温度为 740 K, 模拟时间为 523.9 ps; (e)温度为

970 K, 模拟时间为 822.5 ps; (f)温度为 1220 K, 模拟时间为 129.9 ps; (g)温度为 1220 K, 模拟时间为 139.9 ps; (h)温度为 1220 K,

模拟时间为 149.9 ps

⟨100⟩Fig. 3. Evolution of a     dislocation loop at different temperatures with its Burgers vector perpendicular to the normal direc-

tion of {100} surface. The results simulated at 300 K are shown in (a) and (b) with simulation time up to 224 ps and 653.6 ps, re-

spectively. The results simulated at 585 K, 740 K and 970 K are shown in (c) to (e) with simulation time up to 1731.4 ps, 523.9 ps,

822.5 ps, respectively. The results at 1220 K with simulation time up to 129.9 ps, 139.9 ps, 149.9 ps are shown in (f) to (h), respect-

ively. 
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⟨100⟩
⟨100⟩

⟨111⟩ ⟨100⟩

⟨100⟩

⟨100⟩

对位错环被表面吸收过程中的动力学分析可

以发现, 除了表面的应力场影响位错环的演化外,

没有其他的位错环或位错线与  位错环相互作

用, 而位错环本身的伯格斯矢量由   变为 1/2

 , 因此可以得到: 表面效应的存在使得  

位错环在没有与外部其他位错环或位错线发生位

错反应的条件下, 发生伯格斯矢量的演化, 由高能

态向低能态发生跳跃. 除了伯格斯矢量的演化外,

惯习面也在此过程中发生变化, 从 (100)向 (110)

旋转, 正是这种旋转, 导致位错环质心在原子尺度

的位移, 也就是位错环发生一维扩散运动. 根据

图 2, 可以得到图 4所示的 300 K下   位错环

的质心随着时间演化的运动速率. 对于本文的相互

作用, 图 4非常明确地表明了其定向的一维运动.

因此, 相对于在体材料中或伯格斯矢量垂直于表面

法线方向的位错环, 本文确认了在给定的条件下

(如, 位错环靠近表面, 伯格斯矢量平行于表面法线

方向),   位错环可以发生沿着伯格斯矢量的一

维运动. 

3.1.2    温度的影响

⟨100⟩

除了 300 K模拟温度外, 本文对系统也进行

了其他温度条件下的弛豫. 图 4为   位错环伯

格斯矢量平行于表面法线方向时不同温度下位错

环的演化. 当位错环伯格斯矢量平行于表面法线,

模拟温度为 300 K时, 位错环惯习面开始发生偏

转, 大约在 160 ps后位错环开始与表面接触, 并随

后逸出表面; 当温度为 600 K, 位错环迅速沿伯格

斯矢量方向运动, 与表面接触发生反应, 17 ps左

右位错环已经逸出表面. 从这些结果可以清晰地看

出, 温度越高, 位错运动翻越的有效势垒降低, 导

致位错运动加速, 使得位错环逸出时间越短. 从开

始运动到与表面接触及被表面吸收的时间, 300 K

所需的时间是 600 K的 9.5倍. 显然, 温度升高大

大加快了位错环向表面的移动速率. 同时, 需要注

意的是, 当位错环运动大约 0.8 nm后, 与表面的

相互作用导致了位错环完全被吸收, 考虑到位错环

最初时的深度 , 可以推断出表面在其深度 1—

1.5 nm处, 与位错环的反应可以快速发生, 造成表

面辐照损伤.

⟨100⟩

⟨100⟩
⟨111⟩

当位错环伯格斯矢量垂直于表面法线时, 如

图 3所示, 虽然 300 K下,   位错环经过长时间

的弛豫, 其状态基本维持不变, 但当温度升高至

600 K时, 位错环也开始发生演化, 经过 1731.4 ps

后, 位错环的质心位置仍未向表面移动, 但是其惯

习面由 (010)逐渐开始偏转 ; 当温度升至 750 K

时, 再经过 523.9 ps弛豫, 位错环依然未向表面移

动 , 但惯习面偏转角度进一步增大 ; 温度升至

1200 K时, 位错环性质发生突变, 由   位错环

演变为 1/2  位错环, 之后快速被表面吸收, 形

成凹凸不平的表面.

⟨100⟩
根据上述分析可以发现, 温度的升高可以使

 位错环更快地越过相应的能量势垒, 使其惯

习面发生旋转、一维运动及位错环伯格斯矢量分

解, 到位错环整体性质变化和被表面吸收等过程的

速率更高, 因此, 高温辐照条件下, 间隙型位错环

可能造成更大的表面粗糙度. 

3.1.3    位错环深度的影响

⟨100⟩

相比于位错环深度 d = 2 nm条件下的位错环

演化, 当位错环处于距离表面更深的位置时, 其与

表面的相互作用也随之发生变化. 例如,   位错

环伯格斯矢量平行于表面法线方向时, 当初始位

置 d = 4 nm, 温度设定为 300 K时, 经过 125 ps

弛豫, 位错环始终未有明显变化, 再经过 1200 ps

弛豫, 位错环状态与之前保持一致, 表明位错环离

表面距离 4 nm时, 位错环比较稳定, 不易移动, 表

面效应不明显; 当温度升至 600 K, 经过 195.6 ps

到达接近 2 nm的初始位置, 再经过 19 ps已完全

逸出表面, 动力学过程与上面的计算结果相符合,

因此, 当温度升高至 600 K时, 在热涨落与表面效
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⟨100⟩图  4      位错环伯格斯矢量平行于表面法线方向时 ,

不同温度下位错环的位置演化

⟨100⟩Fig. 4. Position of a     dislocation loop with increasing

the simulation time.  The Burgers vector of  loop is  parallel

to the normal direction of {100} surface. 
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⟨100⟩

⟨100⟩

应耦合作用下, 位错环的动力学状态才会发生改

变. 根据之前的研究 [6,8] 可以发现只有  位错环

沿伯格斯矢量方向的应力场与已存在的应力场之

间发生的相互作用达到一定的阈值, 或者与其他外

场耦合相互作用达到此阈值, 才能使得   位错

环以一定的概率越过相应的势垒, 导致其动力学过

程的演化. 

3.2    双位错环与表面的相互作用

在实际辐照实验过程中, 靠近材料表面的位错

环, 不仅仅有单个位错的情形, 还有两个或者多个

位错环一起形成或到达表面的情形, 为了对后一种

情况进行理解, 本文选择两个位错环存在相互作用

的情形, 模拟在这种条件下位错环与表面的相互作

用过程. 之所以选择两个位错环的情形, 主要考虑

当多个位错环存在时, 它们之间的相互作用也是遵

循位错反应规律, 与两个位错环的情形相比, 没有

影响物理机制的情况发生, 并且两个位错环之间的

相互作用, 更容易清晰地表明这种相互作用对位错

环与表面之间相互作用的影响.

如第 2节模型和方法部分的阐述, 两个半径相

同且伯格斯矢量相互垂直的位错环, 在未到达表面

时, 位错环之间存在相互作用, 主要是由于二者的

应力场发生叠加, 导致两者的伯格斯矢量和惯习面

均发生相应的演化: 经过分子静力学弛豫后 (图 5(a)—

⟨100⟩ ⟨111⟩

⟨111⟩

(c)), 当系统温度升高至 300 K时, 两个位错环随

即开始反应, 与表面平行的位错环性质发生骤变,

由   位错环变为 1/2  位错环, 并快速与垂

直的位错环发生位错反应, 经过 30 ps的反应过程,

平行位错环与垂直位错环合二为一, 只剩垂直方向

的位错环, 但惯习面为 (010); 随着反应时间的增

加 , 位错环的性质不断发生变化 , 部分变为 1/2

 , 并逐渐向表面方向移动, 在 300 K下经过

1180 ps仍未到达表面; 当温度提高至 600 K, 虽然

惯习面在不断发生变化, 但经过 1226.9 ps同样未

到达表面 , 直至温度提高到 900 K时 (图 5(d)—

(h)), 才与表面发生直接反应, 历经 128.1 ps逸出

表面, 造成表面的凹凸不平.

对以上结果分析可以清晰地看到, 当存在位错

环之间的相互作用时, 其应力场之间的相互叠加,

不仅影响位错环本身的性质, 也影响位错环与表面

的相互作用. 尤其值得注意的是, 当两个位错环

[100]和 [010]相互反应时, 其反应过程并没有遵循

经典的伯格斯矢量守恒法则, 二者发生如下反应:

[100] + [010] → [010], 形成较大的位错环, 再与表

面相互作用, 造成表面更严重的形貌变化, 如第

3.3节所述. 

3.3    位错环对表面形貌演化的影响

当位错环与表面相互作用结束后, 由于位错环
 

[010]

[100]

pot/eV

-4.04

-3.29

(a) (b) (c) (d)

(e) (f) (g) (h)

300 K 300 K 300 K 900 K

900 K 900 K 900 K 900 K

图  5    伯格斯矢量相互垂直的双位错环的演化过程　(a)−(c)模拟温度为 300 K, 模拟时间分别为 10 ps, 20 ps, 30 ps; (d)−

(h)模拟温度为 900 K, 模拟时间分别为 98.5 ps, 108.4 ps, 118.3 ps, 128.1 ps, 138 ps

⟨100⟩Fig. 5. Evolution of two     dislocation loops at 300 K and 900 K with Burgers vector perpendicular to each other The results

obtained at 300 K are shown (a) to (c) with simulation time up to 10 ps, 20 ps, 30 ps, respectively. The results obtained at 900 K

are shown (d) to (h) with simulation time up to 98.5 ps, 108.4 ps, 118.3 ps, 128.1 ps, 138 ps, respectively. 
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⟨100⟩

被表面捕获吸收, 造成在材料内部的物质质量转

移, 形成原子岛, 导致材料表面发生形貌变化, 形

成凹凸不平的结构. 以伯格斯矢量平行于表面法线

方向的  位错环在 300 K下与材料表面相互作

用后的结果为例 (如图 6所示), 可以清楚地看到二

者反应结束后, 在位错环被吸收的位置表面发生形

变, 形成突起, 产生轮廓清晰的原子岛, 造成表面

形貌的变化. 值得注意的是, 这种由表面吸收位错

环造成的表面形貌的变化, 是实验观测到辐照后材

料凹凸不平的原因之一, 还有其他的因素, 如溅

射、空洞的形成及惰性气体的起泡等过程, 都可能

造成表面形貌发生变化, 因此, 需要根据实际情况

对实验结果分析. 根据位错环与表面的相互作用过

程, 也可以推测出在靠近表面的纳米层内, 单个自

由位错环基本不会存在, 它们或者被吸收, 或者形

成具有较高的迁移能的位错网络而存在于材料内

部. 对于这种形貌的变化, 同样可能会影响材料的

服役性能, 尤其是位错环定向的吸收造成材料在伯

格斯矢量方向长度增加, 为辐照蠕变提供了一种可

能的途径, 因此, 在未来抗辐照材料的研发中, 这

种表面与位错环的相互作用对辐照效应的影响, 同

样需要考虑在内. 

4   结　论

⟨100⟩

⟨100⟩

利用原子尺度的分子静力学和分子动力学模

拟方法, 本文研究了辐照形成的   间隙型位错

环与材料表面的相互作用过程及这种作用对材料

表面形貌的影响. 研究发现,   位错环在材料表

面附近时, 会受到表面的影响, 与表面发生相互作

用, 位错环的伯格斯矢量方向、距离表面的距离、

温度以及是否有其他位错环与之相互作用, 都是影

响这种作用的因素. 其中, 伯格斯矢量平行于表面

法线方向的位错环易于被表面吸收, 而垂直于表面

法线的位错环, 只有在温度较高时, 才能越过能量

势垒, 被表面吸收; 位错环距离表面越近, 二者之

间的相互作用越强, 高温对二者的相互作用也有明

显的促进作用. 当位错环与表面反应后, 表面形貌

发生变化, 形成凹凸不平的原子岛, 是辐照蠕变的

贡献因素之一, 在未来抗辐照材料研发中需要考虑

这些因素对辐照效应的影响.

⟨100⟩
⟨111⟩

⟨100⟩
⟨100⟩ ⟨111⟩

⟨100⟩ ⟨111⟩

本研究揭示了原子尺度  位错环与表面的

相互作用过程, 与之前的 1/2  位错环与表面的

相互作用 , 既有相同之处 , 也有新发现 , 尤其是

 位错环在表面作用下的定向运动, 位错环惯

习面旋转和伯格斯矢量从  到 1/2  的跳跃.

以这些研究为基础, 在未来工作中, 需要更进一步

研究多个  或 1/2  位错环及可能的混合位

错与表面的相互作用, 以及对表面性能的影响, 特

别是把这些结果引入到速率理论中, 给出位错环与

表面相互作用对辐照效应的影响, 使计算结果推广

到更大的应用尺度.

感谢中国科学院近代物理研究所王志光研究员的讨论.
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Formation  and  evolution  of  interstitial  dislocation  loop  induced  by  radiation  damage  in  a  material  are

confirmed to seriously affect the performance of the material under irradiation. For example, in body-centered

cubic Fe based alloy, 1/2   and     are mainly formed during the irradiation, which is related to various

degradations of material properties. Thus, the understanding of their effect on radiation damages of material is

always one of the hottest topics in nuclear material society. Previous studies have shown the surface effect on

1/2    loop  through  the  investigation  of  the  interaction  between  1/2    loop  and  {111}  surface.

Considering  the  difference  in  property  between  1/2    loop  and      loop,  in  this  work  the  interaction

between  a      loop  and  {100}  surface  is  studied  in  detail  through  the  molecular  dynamics  method.  The

simulation results indicate that the factors including Burgers vector of loop, loop-to-surface depth, interaction

between pre-existing    loops, and temperature, all seriously affect the interaction between loop and surface.

Especially, the present results show for the first time the evolution of Burgers vector of     loop from   

to 1/2   and its one-dimensional diffusion to surface. According to these results, we also further explore the

surface evolution after its interaction with loop. The appearance of atomic island results in the rugged surface

morphology. All these results provide a new insight into the radiation damage to the surface of material.

Keywords: radiation damage, dislocation loop, molecular dynamics simulation, surface effect
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